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Описывается программное обеспечение для автоматизированного масс-спектрометрического комплекса, позволяющее прово- 
дить исследования температурно-программированной десорбции газов с поверхности твердого тела в полуавтоматическом ре- 
жиме, управлять процессами калибровки масс-спектрометрического комплекса. 


Все большее применение в различных областях 
науки и техники находят материалы на основе 
ультрадисперсных (нано-) порошков (УДП). Од- 
ной из основных характеристик УДП является их 
газонасыщенность. Поэтому актуальным является 
определение количественно-качественного соста- 
ва адсорбированных в УДП газов. Одним из ин- 
формативных методов исследования газосодержа- 
ния в неорганических материалах является метод 
термодесорбции с применением масс-спектромет- 
рической техники. С этой целью нами создан авто- 
матизированный диагностический масс-спектро- 
метрический комплекс (АДМСК) на базе радио- 
частотного масс-спектрометра МХ-7203 [1]. 

АДМСК включает в себя: экстракционный блок 
и программируемый регулятор температуры, масс- 
спектрометр, систему автоматической обработки 
информации. 
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АДМСК позволяет: 

- проводить автоматизированный количествен- 
ный анализ с точностью до 10 3 % газового со- 
держания в порошках неорганических материа- 
лов с темпом нагрева от 5 до 20 град/мин; 

- регистрировать амплитуду пиков масс-спектра 
и одновременно вычислять концентрации до 
10-и анализируемых газов; 

- изучать кинетику термодесорбции газов из по- 
рошков неорганических материалов в интерва- 
ле температур 20. . . 1200 °С. 

Система автоматической обработки информа- 
ции создана нами на основе ПЭВМ с програм- 
мным обеспечением "Спектрграф". 

В процессе разработки программного обеспече- 
ния решались следующие задачи: 


Технические науки 


- калибровка масс-спектрометра по заданному 
количеству калибровочных смесей; 

- количественный анализ газов, выделяющихся 
при нагреве образцов в вакууме, по предвари- 
тельному их выбору в меню программы; 

- формирование базы данных с результатами ис- 
следований; 

- построение графических зависимостей кон- 
центрации десорбируемых газов от температу- 
ры или времени нагрева образца; 

- построение масс-спектров газов по экспери- 
ментальным данным. 

Программа "Спектрграф" предназначена для 
снятия данных с масс-спектрометра МХ-7203 в ре- 
жиме реального времени и их дальнейшей обработ- 
ки [2] . Она позволяет управлять процессами калиб- 
ровки масс-спектрометра и непосредственно экс- 
периментом в полуавтоматическом режиме: сни- 
мать информацию с цифрового вольтметра 
Ф283М1, устанавливать массовое число, управлять 
клапанами калибровочного объема. 

Количественное содержание каждой компо- 
ненты смеси газов определяется как: 

_ 100-5, -4ц 

м 

где 8 к - калибровочное значение чувствительности 
масс-спектрометра к к- му компоненту газовой 
смеси; М- масса навески образца УДП; А м - пло- 
щадь под кинетической кривой к-то компонента 
десорбированной из УДП газовой смеси, ограни- 
ченной линией фона этого компонента. 

Выражение (см. выше) дает объемную концент- 
рацию газов, десорбированных из УДП массой 
100 г. Значения концентраций пересчитываются 
также в других размерностях (г/ 100 г; % весовых и 
% объемных). 

Определение коэффициентов чувствительнос- 
ти масс-спектрометра к анализируемым газам осу- 
ществляется по методике измерения количества 
электричества, получаемого на коллекторе анали- 
затора при перепускании через источник ионов ка- 
либровочной смеси, отсекаемой в калибровочном 
объеме V при давлении Р и температуре Т. При 
этом натекание калибровочных газов происходит 
через диафрагму при помощи электромагнитных 
клапанов, управляемых от ПЭВМ. Коэффициенты 
чувствительности рассчитываются по выражению: 

_ 22414 -Р к -Ѵ-а 
к ~ 4Л -(273 + 0 ’ 

где Р к - парциальное давление компонентов калиб- 
ровочной смеси; V- объем калибровочной емкос- 
ти; а - температурный коэффициент - 
273/(273+?); Д, - универсальная газовая постоян- 
ная; А к - площадь под кинетической кривой исте- 
кания к-то компонента калибровочной смеси, ко- 
торая определяется по формуле: 


т 

+ = Я/. )Ч. 

і = 1 

где К - входное сопротивление электрометра масс- 
спектрометра; ІІ кі , ІІ т і, - значения интенсивностей 
к-то компонента при /-ом и /+1 -измерениях; т - 
количество измерений; А І к - время /-го измерения 
к - го компонента калибровочной смеси; значе- 
ние уровня фона ^-го компонента смеси. 

Коэффициенты чувствительности масс-спект- 
рометра к компонентам газовой смеси устанавли- 
ваются как среднее из трех измерений. 

Программа "Спектрграф" представляет собой 
8БІ (ЗіпДе Оосшпепі Іпіегіасе) - приложение с 
классическим для \Ѵіпбо\ѵ8 пользовательским ин- 
терфейсом. Процесс настройки и ввод исходных 
параметров процессов калибровки и снятия масс- 
спектров осуществлен в виде мастера "\УІ 2 апі", т.е. 
набора свойств с последовательным набором стра- 
ниц, которые пользователь может переключать. 

Порядок работы программы (рисунок) следую- 
щий: у пользователя запрашивается способ ввода 
данных (с масс-спектрометра, либо с клавиатуры). 
Далее происходит загрузка параметров анализируе- 
мых веществ и калибровочных систем из специа- 
лизированных файлов. Эти файлы генерируются 
при первом запуске программы с минимально не- 
обходимым набором информации. Программа 
снабжена встроенным редактором, который позво- 
ляет как изменять параметры уже существующих 
компонент, так и создавать их, с последующим сох- 
ранением и автозагрузкой при запуске. 

Если выбран вариант ввода информации с кла- 
виатуры, то программа формирует пустую таблицу, 
куда пользователю необходимо ввести соответству- 
ющие данные. Этот режим работы необходим для 
работы с данными ранее проведенных экспери- 
ментов. 

Если выбран вариант ввода информации с масс- 
спектрометра, то у пользователя запрашивается на- 
бор веществ (т.е. массовых чисел), по которым бу- 
дет проводиться анализ, и параметры этого анализа 
(темп нагрева образца, масса навески и т.д.). 

Процесс снятия данных с масс-спектрометра 
реализован следующим образом: формируется мас- 
сив массовых чисел, по которым необходимо про- 
вести анализ, при этом массив сортируется по воз- 
растанию значений (это необходимо для более 
быстрой работы масс-спектрометра), после чего 
происходит снятие масс-спектра по сериям до дос- 
тижения определенной температуры пробы, вре- 
менной отметки, либо необходимого номера се- 
рии. В течение одной серии поочередно устанавли- 
ваются все массовые числа из массива и снимают- 
ся значения ионного тока, соответствующие им. 

Обработанные данные предлагаются пользова- 
телю как в виде графических зависимостей (масс- 
спектр при определенной температуре, спектры 
выделившихся газов по температурной или вре- 
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Рисунок. Блок-схема алгоритма автоматизированных исследований процессов поверхностной термодесорбции методом масс- 
спектрометрии 


менной шкале), так и в виде таблиц. Полученную 
информацию можно сохранять в специализиро- 
ванных файлах; графики могут быть сохранены 
также в формате *.)рн. 

Если рассматривать сопряжение программного 
обеспечения с аппаратным, программа состоит из 
двух программных слоев: непосредственно прило- 
жения, которое обрабатывает и выводит пользова- 
телю информацию, и драйвера, работающего нап- 
рямую с аппаратным обеспечением. Изначально 
программа была составлена для операционной сис- 
темы \Уіпс1о\ѵ8 КТ. но она может быть использована 
и в других операционных системах семейства 
\Ѵіпсіо\ѵ8 путем замены драйвера. 

Программное обеспечение написано на языке 
программирования С++. Для его создания исполь- 
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зовался компилятор Ѵізиаі С++ 6.0, который 
представляет собой мощный и сложный инстру- 
мент для создания 32-разрядных приложений 
^іпбохѵз 95 и \Уіпс1о\ѵ8 N1. Включенная в состав 
Ѵіыіаі С++ 6.0 и использованная при создании 
программы "Спектрграф" библиотека классов 
Місгокой Роипсіаііоп Сіажеь (МЕС) уже стала фак- 
тически стандартом для разработчиков компилято- 
ров на языке С++, а визуальные средства разработ- 
ки интерфейса пользователя значительно упроща- 
ют процесс компоновки разнообразных меню и ди- 
алоговых окон. 

Визуализация данных в программе осуществле- 
на при помощи ОЪіесІіѵе Сйагі 6.0 (графики) и 
ОЬ]есІіѵе СгісІ 7.0. Для написания драйвера исполь- 
зовался Огіѵег А§епІ 3.0. 
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